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4 Indhold
Resumé
Dette projekt omhandler en eksperimentiel underesøgelse af DMPC pertu-
beret med stearin syre i stigende molbrøker1 xss ≡ nssnss+nDMPC opløst i Milli-
Q vand. Denne undersøgelse er motiveret af artiklen Effect of Fatty Acid
Inclusion in a DMPC Bilayer Membrane se [Peters et al., 8. Januar 2009].
Derudover er det undersøgt om der er en makant ændring i repeatlængde
for prøver med en pH omkring 72henholdsvis over 93. Det konkluderes at
der sker en systematisk ændring af repeatlængden som funktion af mol-
brøken. Denne ændring kan dog kun effektiv ses for molbrøker indtil 10
%. For molbrøker over 10% er der ikke nok MLV til at intensitetsspektraet
giver veldefinerede bragg toppe. Dette kan skyldes at vi kun måler over 30
minutter. Det konkluderes også at der er en klar forskel i repeatlængde mel-
lem de protonerede og de deprotonerede prøver. Denne forskel er dog lidt
større end de 2-3 Å som der forudsiges af [Peters et al., 8. Januar 2009].
1 ss:=stearin syre
2 Prøverne med en pH på 7 kaldes de protonerede
3 Prøverne med en pH på over 9 kaldes de deprotonerede
5abstract
This project deals with an experimental study of the DMPC perturbated
with stearic acid in growing Mole fractions 4 xss ≡ nssnss+nDMPC dissolved in
Milli-Q water. This study is motivated by the article Effect of Fatty Acid
Inclusion in a DMPC Bilayer Membrane see [Peters et al., 8. Januar 2009].
In addition, examined whether there is a markedly change in repeatlength
for samples with a pH around 75, respectively, over 96. It concludes that
there is a systematic change in repeatlength as a function of mole fraction.
This change can only be seen effective for mole fraction up to 10 %. For
mole fraction over 10 % is not enough MLV to intensityspectrum gives well-
defined Bragg-peaks. This may be because we only measured over 30 minu-
tes. It is also concluded that there is a clear difference in repeatlength bet-
ween the protonated and deprotonated samples. This difference is slightly
larger than the 2-3 Å as predicted by [Peters et al., 8. Januar 2009].
4 ss: = stearic acid
5 The samples with a pH of 7 is called the protonated
6 The samples with a pH above 9 called the deprotonated
forord
Dette projekt omhandler en eksperimentiel underesøgelse af DMPC pertu-
beret med stearin syre i stigende molbrøker7 xss ≡ nssnss+nDMPC opløst i Milli-
Q vand. Denne undersøgelse er motiveret af artiklen Effect of Fatty Acid
Inclusion in a DMPC Bilayer Membrane se [Peters et al., 8. Januar 2009].
Jeg vil gerne her takke Ulf Rørbæk for stor hjælp og støtte i de sidste da-
ge. Uden hans overblik og klarsyn var min databehandling ikke blevet det
den er nu. Jeg har implimenterert samtlige databehandlingsværktøjer selv
undtagen optimeringsfunktionen fminsearch se kap. 8. Dette skyldes at jeg
ser en pædagogisk pointe i at tvinge sig selv til at forstå, hvordan data-
behandlingen herunder instrumentel smearing(:=udtværing) fungerer og
ikke bare bruge eksisterende pakker. Det er selvfølgeligt oplagt at en pro-
fessionel forsker skal bruge den bedste databehandlingspakker men dette
projekt er ikke professionel men simuleret forskning.
7 ss:=stearin syre
6
1 Indledning
Dette projekt omhandler phospholipidmembraner og måling af deres væg-
tykkelse, når de pertuberes med stearin syre. Hvilket betyder at man gen-
nem en eksperimentiel procedure antageligt får stearinsyre molekylerne
indlejret i phospholipidmembranet se senere for uddybning1. Projektet er
motiveret af artiklen Effect of Fatty Acid Inclusion in a DMPC Bilayer
Membrane se [Peters et al., 8. Januar 2009].
Projektet er primært eksperimentielt og det eksperimentielle arbejde blev
gjort i efteråret 2009 i samarbejde med Thor-Bjørn Ottosen, Hans Otto
Eriksen og Lasse Ronnenberg se [Ottosen et al., 2009]. Da vi var på for-
skellige studieordninger og moduler var det ikke muligt, at lave en fælles
rapport grundet de rigide studieregler. Grundet private årsager fik jeg ikke
færdiggjort rapporten det semester (efteråret 2009).
1.1 Biologisk motivation og problemformulering
Motivationen for at undersøge phospholipidmembraners egenskaber kom-
mer grundlæggende fra biologiens oplagte interesse for cellermembraner.
Generelt har cellemembraner en evne til at kontrollere hvilke stoffer det
lader passerer igennem. Der har været fremsat en hypotese om, at frie fedt-
syrer som f. eks. stearin syre skulle være en af de styrende komponenter
for denne kontrol mekanisme se [Peters et al., 8. Januar 2009][s. 92]. Cel-
lememebraner er opbygget af lipiddobbeltlag med indlejrede proteiner se
http://da.wikipedia.org/wiki/Cellemembran. Phospholipidmembran-
er, i dette projekt dannet ved selvorganisering af DMPC2 opløst i Milli-Q
vand, udgør en model for cellememebranen. Dette vil sige, at man anta-
ger, at egenskaber ved modelsystemet kan beskrive egenskaber ved det
egentlige system.
1 se kap. 3
2 Dimyristoylphosphatidylcholine (1,2-dimyristoyl-sn-glycero-3-phosphocholine)
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Figur 1.1 Kemisk model af DMPC. Illustrationen er taget fra [Niss, 2000][s.5]
1.1.1 Selvorganisering
DMPC selvorganiserer fordi dets molekyle er sammensat af en polær ho-
vedgruppe som er hydrofil og en upolær (hydrofob) del kaldet halen se figur
[se figur: 1.2]. Når DMPC kommer i kontakt med vand vil hovedgruppen
gerne i kontakt med vandet og halen forsøger at undgå det. Derfor vil
DMPC danne dobbeltlag der igen organiserer sig multilamellare vesikler
af termodynamiske grunde. Hvilket er lagdelte lipiddobbeltlags kuglerskal-
ler med vand imellem dobbeltlagene. Der er organiseret i en form for løg
struktur [se figur: 1.3].
Det jeg vil undersøge i projektet er hvordan den karakteristiske længde
igennem de multilamellare vesikler3 afhænger af koncentrationen af stea-
rin syre i opløsningen. Dette er under antagelse af, at en stor mængde af
stearin syren vil være fanget inden i lipiddobbeltlaget, som en konsekvens
af præpereringen af prøven se kap. 3. Den karakteristiske længde igennem
de MLV er den såkaldte repeatlængde, som består af vandlaget, hoved-
gruppelaget og halelagetse [Niss, 2000][s. 7] og se kap. 4 for gennemgang
af hvordan denne længde måles.
Derudover vil jeg undersøge en hypotese fremsat i [?][s. 92] om, at der er
en forskel i repeat længde på ca. 2-3 Å mellem prøver hvor stearinsyren
er protoneret henholdsvis deprotoneret se [Ottosen et al., 2009][s.14]. Når
man protonerer et molekyl tilføre man det H+, hvilket øget dets kemiske
reaktivitet betydelig. I dette tilfælde er stearinsyren protoneret fra starten
med en pH omkring 7, derfor deprotoneres denne ved, at tilsætte NaOH til
prøven se kap. 3. For at kunne måle repeat længden af DMPC membraner-
ne udsættes prøverne for SAXS se kap. 4 for en grundlæggende beskrivelse
af små-vinkel spredning. Disse overvejelser leder frem til problemformule-
3 Multilamellare vesikler forkortes her MLV := multilamellare vesikler og unilamellare
vesikler forkortes her ULV:= unilamellare vesikler
1.1 Biologisk motivation og problemformulering 9
Figur 1.2 Her er fire modeller af et Phospholipid molekyle. Molekylet har
en polær del hovedet, også kaldet hovedgruppen, og en upolær del kaldet
halen der består to fedtsyrekæder se [Niss, 2000][s.5] illustration taget fra
[Dothe Posselt et al., 2010][s.12].
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Figur 1.3 En principskitse af en multilamellar vesikel illustration taget fra
[Niss, 2000][s.6]. Repeatafstanden for ren DMPC er ca. D = 60 − 70 Å alt
efter temperatur og er opbygget af halelaget, der er ca. Dhale = 30 − 40 Å,
hovedgruppelaget der er ca. Dhoved = 5 Å og vandlaget der er ca. Dvandlag =
25− 30 Å
ringen.
1.2 Problemformulering
• Hvilken sammmenhæng er der mellem repeatlængden af DMPC li-
piddobbeltlag og koncentration af stearin syren i opløsningen?
• Findes der en klar forskel i repeatafstanden for DMPC pertuberet
med deprotoneret stearinsyren pH over 9 kontra den protonerede
med en pH omkring 7?
Målgruppen for projektet er primært for novicer inden for feltet. Derfor
er der i projektet fokuseret på at introducere grundbegreberne også bygge
ovenpå.
2 Metode
I dette kapitel vil jeg gøre rede for hvordan jeg vil besvare problemformu-
leringen og hvilke områder jeg fokuserer på i projektet. Projektet er som
allerede nævnt funderet på et eksperimentielt arbejde fra efteråret 2009.
Det jeg vil fokuserer på i projektet er, at få disse data behandlet ordentligt
i forhold til de model forudsigelser der umiddelbart kan opstilles. Dette
skyldes at de data som vi har fået/optaget er interessante. Derfor syntes
jeg at bør behandle og uddrage så megen information af dem som muligt.
Det man naivt vil forudsige er, at repeatlængden vil stige med koncentra-
tionen af stearinsyre man blander med DMPC i Milli-Q vand. Dette kan
man godt slutte umiddelbart af vores data. Men ved stigende koncentra-
tion kan man se at bragg toppunkterne/peaks’ne ligesom degenerer eller
opløses([se figur: 5.10], [se figur: 5.1]). Det jeg vil forsøge at undersøge på
via dataanalysen er følgende hypoteser:
2.1 Hypoteser
• Er degenerationen af bragg peaks, som funktion af stigende koncen-
tration af stearinsyre, et udslag af at en del af DMPC’en ikke danner
MLV men at hovedparten danner unilamellar vesikler evt. ved en fejl
ved i prøvepræpereringen? Dette kan undersøges ved, at fitte efter
en model for ULV for data med høj stearinsyre koncentration.
• Sker der er faseseparation mellem stearinsyren og DMPC’en. Forstået
sådan at der for høje koncentrationer vil være en del af stearin syren
der ikke fanges ind i de MLV, men danner miceller eller evt. klumper
sig sammen [se figur: 2.1]. Dette kunne undersøges ved naivt, at fitte
mod en model med både miceller,ULV for høje koncentrationer.
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Figur 2.1 Miceller kontra lipidbilag illustration taget fra [?][s.344].
3 Prøve prærering
For en mere detaljeret gennemgang af prøvepræpereringen se se [Ottosen et al., 2009][s.22-
28]. I forsøgene er der brugt Dimyristoylphosphatidylcholine (1,2-dimyristoyl-
sn-glycero-3-phosphocholine) forkortet DMPC og stearinsyre i molbrøker
af tørstof i intervallet fra 0,01 til 0,30.
xss ≡ nss
nss + nDMPC
∈ [0, 01 : 0, 30] (3.1)
Hvor nss er antal mol stearin syre og nDMPC er antal mol DMPC korre-
sponderende til:
Nss = NA · nss (3.2)
NDMPC = NA · nDMPC (3.3)
For hvert prøve har man målt de to stoffer af i korresponderende mæng-
der. Disse er så blandet samme ved hjælp af lille mængde kloroform. Prø-
veglasset stoffet stilles derefter ind under en stråle af Nitrogen-gas indtil
kloroformen er fordampet (ca. 24 timer). For at sikre, at den sidste del af
kloroformen er fordampet stilles beholderen i vacuum i 30 minutter ved et
tryk på ned til ca. 5 · 10−4 Torr1. Derefter blandes tørstoffet med Milli-Q
sådan, at mængden af tørstof er 5 %. Denne blanding skal derefter ry-
stes i ved 40 C◦ i nogle timer. Alle målinger på prøverne er sket ved 40
C◦, fordi det er langt over DMPC kritiske temperatur der er ca. 23,5 C◦.
Der er indsniget sig en fejl i figurteksterne for data fordi der står der at
temperaturen er 38 C◦ det er en fejl alle målinger er lavet ved 40 C◦.
3.1 Protoneret vs. deprotoneret
For at kunne teste hypotensen fra se [Peters et al., 8. Januar 2009] om-
kring forskellen i repeatlængde for protoneret og deprotoneret har vi tils-
at ca. 1 µL NaOH til en koncentration på 16%. Det eneste vi ønsker
er måle er om der er en forskel mellem en pH af prøven på omkring
7 og en over 9. Dette betyder, at præcitionen af pH er meget dårlig se
1 Hvor 1 Torr er ca. 133,3 Pa [Pa ≡ Nm2 ]
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[Ottosen et al., 2009][s.23-24] for yderligere informationer. Vi ved fra føl-
gende artikel se [Cistola et al., November 17, I987][se figur 7 s. 1887] at
stearinsyre i vand vil forme en dominerende micellefase ved en pH over 9
og en dominerende lamellarfase ved en pH under 9.
4 Små-vinkel spredning
I dette kapitel vil jeg kort gennemgå egenskaberne ved små-vinkel spred-
ning af røntgenstråler. Samtidig vil jeg gennemgå den eksperimentielle op-
stilling. Kapitlet er tænkt som en oversigt over hvordan måler man SAXS
og hvad er den teoretiske forklaring på de intensitets karakteristikker man
måler under forskellige forhold.
Først vil jeg henvise til en række bøger der har en mere udførligt gen-
nemgår emnet. For en grundlæggende beskrivelse af røntgen spredning
og SAXS herunder specielt spredning på krystaller se [Als-Nielsen, 2001].
Denne gennemgår også Fourier transformation specielt transformationen
af gauss-funktionen her interessant pga. modellen for ULV se senere. Der-
udover vil jeg nævne se [Nato, 1993] som værende en fuldstændig indfø-
ring i emnet herunder SAXS på både unilamellare- og multilamellare ve-
sikel. Specielt skal nævnes siderne s.1-31 for den grundlæggende indføring
i SAXS og derefter for en meget god indføring i dataanalyse se s. 107-180.
4.1 Klassisk røntgenspredning
Den klassiske beskrivelse af Thomson-spredning1 er at røntgen strålingen
er opfatte som en planbølge der spredes på elektronerne i atomet, der
derved udsender en kulgebølge med samme bølgelængde. Dette giver ka-
rakteristiske intensitetsspektrer alt efter prøvens struktur.
Ved et SAXS eksperiment er der ikke tale om ren Thomson-spredning,
men om Compton-spredninger, men for vores målinger antages dette ener-
gitab som værende mindre end måle usikkerheden. I [Als-Nielsen, 2001][s.
14-15] skrives der at ændringen over spredningsvinklen som en følge af
Compton-spredning er minimal. Men at Compton spredningen giver sig
udtryk i en kontinuert varierende baggrund som man nogle gange er nød
til at trække fra data.
1 spredning af lys på atomer, hvor den udsendte spredningsbølge har samme bølge-
længde som det indkomne lys
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Figur 4.1 Sammenhængen mellem bølgevektorerne både for spredning af en
eller to spredningscentre
4.2 Spredning af en elektron og
bragg-betingelsen
Ved SAXS er det elektronerne i prøven der spreder imodsætning til SANS
hvor det er neutronerne der spreder. I den klassiske bølgebeskrivelse accele-
rer røntgen strålen elektronen der derved udsender kuglebølgerse [Nato, 1993][s.10]
med sammen bølgelængde som røntgenstrålingen hvilket vil sige at det er
en energibevarelse ved overførslen altså |~kud| = |~kind| = 2piλ . Derfor får man
følgende sammenhæng mellem bølgevektorerne |~q| ≡ |~kud−~kind| = 4pi sin(
θ
2 )
λ
[se figur: 4.1]. Derfor hvis der er to spredningscentre med afstanden d skabe
interferens, når følgende er opfyldt også kaldet bragg-betingelsen:
nλ = 2d sin
(
θ
2
)
(4.1)
Hvilket er en konsekvens af bøgleinterferens og som betyder at q-vektoren
kan beskrives ved ~q = 2pin
d
. Derfor hvis prøven har en karakteristisk længde
vil man se et intensitetsmøndster der er sammenligneligt med det interfe-
rensmønsteret der fremkommer ved et klassisk dobbelt spalteforsøg.
4.3 Spredning fra et solvent
Hvis prøven ikke har en karakteristisk længde bliver man nød til at summe-
rer de forskellige spredningscentre op. Givet to spredningscentre er fasen
givet ved formfaktoren, som igen er er givet ved faseforskellen δ ≡ ~q · ~r
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A(~q) = A0(~q) + A1(~q) = AeF (~q) = Ae exp(i~q · ~r) = Ae exp(δ) (4.2)
For N spredningscentre er formfaktoren givet som F (~q) = ∑Nn=1 exp(i~q ·
~rj) og for en kontinuert elektron densiteter ρ(~r) se [Nato, 1993][s.11] er
formfaktoren givet som:
F (~q) = lim
N→∞
N∑
n=1
exp(i~q · ~rj) =
∫
V
ρ(~r) exp(i~q · ~r)dV ∈ C (4.3)
Dette er en fourier transformation. Det gælder at I(~q) er proportional med
formfaktoren ganget med sin kompleks konjugerede2 F (~q)F (~q)∗ =| F (~q) |2.
Der findes en masse modeller der forsøger at beskrive intensitetsspektre-
rer ved hjælp af analytiske udtryk eller approksimationer af elektrondensi-
teten eller af pair-distance distribution function (PDDF) se se [Bob B. He, 2009][s.
331]. I dette projekt har jeg benyttet to. Den ene er en model for partikler
der ligner hårde kugle. Dette er antageligt en god model for en micelle.
Denne model beskriver intensistesfunktionen ved:
I(q) = I0
(
sin(qR)− qR cos(qR)
(qR)3
)2
(4.4)
Den anden model er beskrevet i [Brzustowiczb et. al, 10 November 2004]
og [Rørbæk Pedersen, 2005] og har er givet ved en-dimensionel elektron-
densitet. Denne er beskrevet ved en sum af gauss kurver disse kan analytisk
fourier transformeres se se [Als-Nielsen, 2001][s. 281] til en formfaktor med
udtrykket:
ρ(z) = ρ0A√
2piσ2h
exp
(
−(z − z0)
2
2σ2h
)
+ ρ0A√
2piσ2h
exp
(
−(z + z0)
2
2σ2h
)
− ρ0√
2piσ2t
exp
(
− z
2
2σ2t
)
→
F (q) = A exp
(
−12q
2σ2h
)
cos(qz0)− 12 exp
(
−12q
2σ2t
)
Derved kan model forudsige en intensitetsprofil.
4.4 Opstillingen
Vores opstilling er effektivt en røntgen generator og et Kratky kamera sam-
men med noget udstyr der kan kontrollerer temperaturen og holde Kratky
under vakuum. Røntgen generatoren er sat til 40 kV og 40 mA og denne
2 se kap. A for regneregler for komplekse tal
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Figur 4.2 En illustration af et Kratky kamera
producerer røntgenstråling med veldefinerede spektrallinjer sammen med
bremsestråling . Foran generatoren er monteret et nikkelfilter absorberes
alt med en bølgelængde under 1,49 Å. Derfor udsendes der røntgenstråling
omkring λα = 1, 54 Å se [Als-Nielsen, 2001][kap. 2]. For at få en veldefi-
neret stråle indsættes der en kollimator. Denne er opbygget af en række
afskærmninger. Denne kollimator giver anledning til instrumentel smea-
ring se [Stine Korremann, 1997]. I kratky kameraet er der en detektor der
har en opløsning på 1024 kanaler. Et spredningseksperiment antages at
være possionfordelt hvilket vil sige at spredningen er givet ved kvadratet
på tælletallet N altså σ =
√
N . For at finden en sammenhæng mellem
kanalnummer og q-værdi kallibrerer man opstillingen mod et stof med en
kendt karakteristisk længde. Vi bruger sølv behenat se [Huang et. al, 1993]
der har en dsilverbehenat = 58, 38031 Å. Vi finder ved fitning følgende lineære
sammenhæng:
q(kanal) = a · kanal + b (4.5)
a = 7, 9523 · 10−4 (4.6)
b = −0.1740 (4.7)
Q = 2.4020 · 10−6 (4.8)
Hvor Q er det mindste kvadratsafvigelse. Der er som udgangspunkt en
usikkerhed på en måling på mindst en kanal altså ca. en usikkerhed på
4q = 8 · 10−4Å−1. Men via kalibreringen kan man argumenterer for at
denne er minimeret. Man kunne eventuelt mindske usikkerheden ved at
4.5 Instrumentel smearing(:=udtværing) og andre mulige fejlkilder på
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fitte efter en smearet model. Det vides dog ikke om denne forbedring er
forsvindende da dette ikke er gjort.
4.5 Instrumentel smearing(:=udtværing) og
andre mulige fejlkilder på måledate
Som en konsekvens af kollimatoren kommer der en indbygget fejl på må-
lingerne fordi at flere dele af prøven spreder ens hvilket giver en forhøjel-
se tællinger over detektortråden. Derfor er man nødtil, at udtværer den
teoretiske intensitets profil Imodel som man antager beskriver ens målin-
ger. Man har bestemt følgende normerede udtværingsfunktione P (x) =
1√
2piσ2P
exp
(
− x22σ2P
)
hvor σP = 0, 12Å
−1 se [Rørbæk Pedersen, 2005][s.62]
og den udtværede intensitet er givet ved
Ismeared(q′) =
∫ ∞
−∞
P (x)Imodel(
√
x2 + q2)dx (4.9)
Denne løses rent praktisk ved simpel nummerisk integration.
4.6 Fratrækning af baggrundsspektrum
Når der laves SAXS på en prøve med 5 % tørstof i vil solventet (Milli-Q
vand) give anledning til et baggrundsspektrum. Denne baggrund skal fra-
trækkes data. Dette gøres ved at måle på en prøve med Milli-Q vand, som
så fratrækkes data normeret iforhold til datas intensitet se evt. kildekode.
5 Datapræsentation og
modellering
I dette projekt er der målt på 8 prøver i protoneret og deprotoneret udgave
med vekslende molbrøk stearinsyre. Dette giver følgende data husk igen der
er en fejl i figuroverskriften, vi måler alle prøver ved 40 C◦
5.1 Protonerede prøver
20
5.1 Protonerede prøver 21
Figur 5.1 De protonerede prøver samlet
22 Datapræsentation og modellering
Figur 5.2 1 % protoneret
5.1 Protonerede prøver 23
Figur 5.3 1 % protoneret
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Figur 5.4 2 % protoneret
5.1 Protonerede prøver 25
Figur 5.5 2 % protoneret
26 Datapræsentation og modellering
Figur 5.6 5 % protoneret
5.1 Protonerede prøver 27
Figur 5.7 10 % protoneret
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Figur 5.8 10 % protoneret
5.1 Protonerede prøver 29
Figur 5.9 25 % protoneret fittet til en model for ULV
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5.2 De deprotonerede prøver
5.2 De deprotonerede prøver 31
Figur 5.10 De deprotonerede prøver samlet
32 Datapræsentation og modellering
Figur 5.11 1 % deprotoneret
5.2 De deprotonerede prøver 33
Figur 5.12 1 % deprotoneret
34 Datapræsentation og modellering
Figur 5.13 2 % deprotoneret
5.2 De deprotonerede prøver 35
Figur 5.14 2 % deprotoneret
36 Datapræsentation og modellering
Figur 5.15 5 % deprotoneret
5.2 De deprotonerede prøver 37
Figur 5.16 5 % deprotoneret
38 Datapræsentation og modellering
Figur 5.17 10 % deprotoneret
5.2 De deprotonerede prøver 39
Figur 5.18 10 % deprotoneret
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Figur 5.19 25 % deprotoneret fittet til en model for ULV
5.3 Model for miceller 41
Figur 5.20 Miceller ved model for Diluted spheres
5.3 Model for miceller
Jeg har her fittet efter modellen for en hård kugle med en radius på 20 Å,
fordi miceller ca. er 20 Å. Som før nævnt har modellen for hårde kugler en
intensitets profil som:
I(q) = I0
(
sin(qR)− qR cos(qR)
(qR)3
)2
(5.1)
Dette giver følgende fit:
5.4 Model ULV plus model for Diluted spheres
model
Jeg har her forsøgt at lave en kombination af de to modeller. Her er σh = 4,
σt = 6 og z0 = 17 for ULV modellen og en micelle radius på 20 (alle i Å).
Dette er en naiv model og den er hånd fittet. Men modellen beskriver
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kvalitativt data godt hvis man tager forbehold for at der ikke er målt over
særlig lang tid (30 minutter).
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Figur 5.21 Naiv model med både miceller og ULV
6 Resultater og konklusion
I dette kapitel er der listet de resultater der kan bruges. Hvilket vil sige
de målinger der vise klare bragg toppe.
pH ≈ 7 Protoneret
xss Repeat længde Kommentarer
0,01 60,3599
0,02 62,284
0,05 64,7488 antageligt ikke målt længe nok
0,10 62,3529
pH >9 Deprotoneret
xss Repeat længde Kommentarer
0,01 58,2001 Denne længde falder udenfor
0,02 57,3733
0,05 57,5096
0,10 61,0646
0,10 56,734
Det kan ses at repeatlængden konsekvent større for de protonerede prøver.
Hvis vi fra sorterer de målinger der falder udenfor får man følgende:
pH ≈ 7 Protoneret
xss Repeat længde Kommentarer
0,01 60,3599
0,02 62,284
0,10 62,3529
pH >9 Deprotoneret
xss Repeat længde Kommentarer
0,02 57,3733
0,05 57,5096
0,10 61,0646
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6.1 Konklusion
Derfor konkluderes der at for stigende molbrøk for protoneret og deproto-
neret ses der er en forøgelse af repeatlængen. Derudover se det at der er en
klar forskel i repeatlængde mellem den protonerede og den deprotonerede.
Dog er forskellen større end forudsagt af [Peters et al., 8. Januar 2009]. For
molbrøker over 10% er der en overrepræsention af ULV af DMPC sådan at
bragg peaks ikke registreres for så korte målinger som vi udfører (30 min).
Specielt kan det nævnes at ved en molbrøk på 10% for den deprotonerede
måles der to bragg peaks. Det konkluderes at dette er at opfatte som en
blanding MLV med to dominerende repeatlængder. Det springende punkt
er hvorfor at de MLV ikke dannes ved høje molbrøker af stearinsyre. Dette
kan være fordi at sterinsyren ved høj koncentration vil organiserer sig i en-
ten miceller for pH over 9 eller i lamillare bilag og miceller for pH omkring
7 se [Cistola et al., November 17, I987]. Men de lamillare bilag af stearin
syre vil ikke ses i SAXS fordi de vil fasesepareres oven på solventet.
7 Diskution og
perspektivering
Man burde lave alle målinger en gang til hvor man måler over lang tid.
Dette burde give nogle bedre data til at fitte til modeller. Det der kunne
være interessant var om der er evidens for at konkludere at det er stea-
rinsyres selvorganisering1 der betyder at DMPC ikke kan danne nok MLV
til at de giver bragg peaks. Der udover kan man interessere sig for om der
kunne forekomme metastabile faser. Dette er der dog ikke grundlag for at
slutte udfra disse data. Samtidigt kan man ikke være sikker på at prøverne
har opnået termodynamisk ligevægt. Men et argument mod dette er at de-
generationen af bragg peaks som funktion af stearinsyre koncentrationen
er konsekvent. Hvis man gerne ville vise at stearinsyre hæmmer dannelsen
af MLV som vores data antyder kunne man prøve at extruderer nogle af
prøverne og se om de giver samme spektrum. Hvilket ville bestyrke denne
antagelse.
1 miceller eller klumper
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8 Kildekode til fittingen
Hovedkode
1 %databehand l ing_ l i p i d5 .m
2 t i c
3 c l o s e a l l
4 c l e a r a l l
5
6 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
7 % ∗ Q−KALIBRERING
8 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
9 a = 7.9523 e−004;
10 b = −0.1740;
11 Q = 2.4020 e−006;
12 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
13 % ∗ FIT EFTER BRAGG MODEL
14 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
15 %bruger
16 %fratraekBaggrund .m
17 %getBi lagFig_Bragg
18 %udvae lg_toppunkter .m
19 %fitToBragg_model .m
20 %smearing_bragg .m
21 w=what ;
22 s t i_yde r s t=w. path ;
23 % %v i prøver f ø r s t med rent DMPC
24 % f i l =’\ data \Dmpc26no_DMPC38C. p00 ’ ;
25 % d = load ( s t r c a t ( s t i_yder s t , f i l ) ) ;
26 % tael letal_rentDMPC38=d (2 :1025) ;
27 % [ taelletal_rentDMPC38_minus_baggrund , a_ud]= fratraekBaggrund
( tael letal_rentDMPC38 ) ;
28 i f ( t rue )
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29 %dN er normalt 20 men sæt t e s ned hved 10 % pga . en minimum
3 fa s e
30 %ek s i s t e n s mellem DMPC l i d t f y l d t meget f y l d t og ULV
31
32 %f i l =’\ data \Dmpc26no_DMPC38C. p00 ’
33 %propor 5 t i l 1%
34 %C:\ temp\ l i p i d \ l i p i d \ data \ pHover9_deprotoneret
35 %f i l =’\ data \ pHover9_deprotoneret \10 base . p00 ’
36 f i l= ’ \data\pHomkring7_protoneret \05 procen . p00 ’
37
38 t e k s t=’ Deprotoneret pH \approx 7 ved 38 C^{\ c i r c } . Molbrøk
0 ,05 ’
39 %func t i on [ ud D_1 D_2]=getBi lagFig_Bragg_10procent ( f i l ,
over , anta l_toppunkter , dN, c3 , t e k s t )
40 [ ud D_1 D_2]=getBilagFig_Bragg ( f i l , 3 4 0 , 1 , 5 , [ 8 2 82 ] , t e k s t )
41 %func t i on [ ud D_1 D_mean]=getBi lagFig_Bragg ( f i l , over ,
anta l_toppunkter , dN, c3 , t e k s t )
42 %getBi lagFig_Bragg_10procent ( f i l , over , anta l_toppunkter , dN, c3 ,
t e k s t )
43 %[ ud D_1 D_2]=getBi lagFig_Bragg ( f i l , 1000 ,2 ,20 , [100 15 ] ,
t e k s t )
44 end
45 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
46 % ∗ FIT EFTER ULV−MODEL
47 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
48
49
50 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
51 % ∗ FIT EFTER ULV−MODEL
52 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
53 i f ( f a l s e )
54 % I_0=0.05
55 % A_ind=[17]
56 % f i l =’\ data \ pHover9_deprotoneret \30 base . p00 ’
57 % t e k s t =’ forsøg ’
58 % ud=getRadius_Fig_ULV( f i l , I_0 ,A_ind , t e k s t )
59 %
60 %I_0=0.05
61 I_0=0.08
62 A_ind=[17 . 5 ]
63 %pHover9_deprotoneret
64 %C:\ temp\ l i p i d \ l i p i d \ data \pHomkring7_protoneret
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65 %f i l =’\ data \ pHover9_deprotoneret \25 base . p00 ’
66 f i l= ’ \data\pHomkring7_protoneret \25 procen . p00 ’
67 t e k s t=’ Protoneret pH omkring 7 ved 38 C^{\ c i r c } . Molbrøk
0 , 25 . ’
68 ud=getRadius_Fig_ULV( f i l , I_0 , A_ind , t ek s t )
69
70 end
71
72
73
74
75 toc
Dette er hoved funktionen til at fitte efter brag peaks
1 f unc t i on [ ud D_1 D_mean ]=getBilagFig_Bragg ( f i l , over ,
antal_toppunkter ,dN, c3 , t e k s t )
2
3
4
5 w=what ;
6 s t i_yde r s t=w. path ;
7
8 d = load ( s t r c a t ( s t i_yders t , f i l ) ) ;
9 t a e l l e t a l=d (2 : 1025 ) ;
10 [ tael letal_minus_baggrund , a_ud]= fratraekBaggrund ( t a e l l e t a l ) ;
11
12 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
13 % ∗ KALIBRERINGS DATA
14 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
15 a = 7.9523 e−004;
16 b = −0.1740;
17 Q = 2.4020 e−006;
18 kanal =1:1024;
19 q_data=a∗kanal+b ;
20 f i g u r e (1 )
21 hold on
22 kanal =1:1024;
23 tae l leta l_minus_baggrund_al l=tael letal_minus_baggrund ;
24 %v i ser kun på data f r a kana l nummer 300 og frem
25 tael letal_minus_baggrund=tael letal_minus_baggrund (300 :1024) ;
26 q_data=a∗kanal (300 :1024)+b ;
27 q_data_all=a∗kanal+b ;
28 %p l o t (1 :1024 , tae l l e ta l_minus_baggrund_al l , ’+y ’ )
29
30 p lo t ( q_data_all , tae l leta l_minus_baggrund_al l , ’+y ’ )
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31 p lo t ( q_data , tael letal_minus_baggrund , ’+r ’ )
32 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
33 % ∗ UDVÆLG TOPPUNKTER
34 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
35 %v i ser kun på data f r a kana l nummer 300 og frem
36 %toppunktets_minimumsvaerdie=p r o p o t i o n a l t e t s f a k t o r ∗sum(
tae l l e ta l_minus_baggrund )/ l en g t h ( tae l l e ta l_minus_baggrund ) ;
37 %func t i on peak_matrice=udvae lg_toppunkter ( t a e l l e t a l s_ v e k t o r ,
toppunktets_minimumsvaerdie ,dN)
38 peak_matrice=udvaelg_toppunkter ( tael letal_minus_baggrund , over ,
dN) ;
39 toppunkts_vektor=zeros ( antal_toppunkter , 1 ) ;
40 anta l_toppunkter_ree l t =0;
41 f o r j =1: l ength ( tael letal_minus_baggrund ) ,
42 i f ( peak_matrice ( j ) ~=0)
43 anta l_toppunkter_ree l t=anta l_toppunkter_ree l t +1;
44 p lo t ( ( a∗(300+ j )+b) , tael letal_minus_baggrund ( j ) , ’ ∗b ’ )
45 toppunkts_vektor ( anta l_toppunkter_ree l t )=j ;
46 end
47 end
48 %v i udvælger 5 punkter på hver s i d e a f toppunnkte t
49 %y_data_fi t=t a e l l e t a l _ s o e l v ( toppunkt_element −1:
toppunkt_element+5 ,1) ;
50 q_top=zeros ( antal_toppunkter , 1 ) ;
51 f o r j =1: l ength ( toppunkts_vektor ) ,
52 anta l =5;
53
54 x_data_fit=(toppunkts_vektor ( j )+300−anta l : 1 :
toppunkts_vektor ( j )+300+anta l ) ’ ;
55
56 save ( s t r c a t ( s t i_yders t , ’ \data\ ’ , ’ x_data_fit . dat ’ ) , ’
x_data_fit ’ , ’−ASCII ’ ) ;
57 y_data_fit=tael letal_minus_baggrund ( toppunkts_vektor ( j )−
anta l : toppunkts_vektor ( j )+anta l ) ;
58 save ( s t r c a t ( s t i_yders t , ’ \data\ ’ , ’ y_data_fit . dat ’ ) , ’
y_data_fit ’ , ’−ASCII ’ ) ;
59 n_q=10000;
60 dq=1/(n_q−1) ;
61 q=0:dq : 1 ;
62 %func t i on E=fitToBragg_model (A) %A=[c1 c2 c3 ]
63 c_2_in i t i a l=a ∗( toppunkts_vektor ( j )+300)+b ;
64 c_1_in i t i a l=tael letal_minus_baggrund ( toppunkts_vektor ( j ) ) ;
65 %c3=[100 400]
66
67 A_ind=[ c_1_in i t i a l c_2_in i t i a l c3 ( j ) ] ;
68 A=A_ind ;
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69
70 I_unsmeared_init ia l=(A(1) ∗(1+(A(3) ) ^2 .∗ ( q ( : )−A(2) ) .^2 )
.^(−1) ) ;
71 %E=p r o p o n a l i t e t s f i t _ l i p i d (A)
72
73 A=fminsearch (@fitToBragg_model ,A) ;
74 j
75 A_ud=A
76
77 q_data= a∗x_data_fit+b ;
78 I_unsmeared=(A(1) ∗(1+(A(3) ) ^2 .∗ ( q ( : )−A(2) ) .^2 ) .^(−1) ) ;
79 %func t i on I_ud=smearing ( q , I_ind )
80 I_smeared=smearing_bragg (q ,A) ;
81 f i g u r e (1 )
82 p lo t (q , I_smeared , ’ g− ’ )
83 f i g u r e ( j +1)
84 hold on
85 p lo t ( q_data , y_data_fit , ’ ∗ r ’ )
86 %p l o t ( q , I_unsmeared_init ia l , ’ r− ’)
87 p lo t (q , I_smeared , ’ g− ’ )
88 p lo t (q , I_unsmeared , ’b− ’ )
89
90 q_top ( j , 1 )=A(2) ;
91 end
92
93 ud=q_top ;
94 %q=n∗2∗ p i /D_n
95 D_1=2∗2∗pi /q_top (1) ;
96 f i g u r e (1 )
97 paraTekst=[ tekst , ’ D_1 =’ , num2str (D_1) ] ;
98 t i t l e ( paraTekst )
99 f i g u r e (2 )
100 paraTekst=[ tekst , ’ D_1 =’ , num2str (D_1) ] ;
101 t i t l e ( paraTekst )
102 D_mean=0;
103 % i f ( l e n g t h ( q_top )>1)
104 % for j =1: l e n g t h ( q_top ) ,
105 % D_mean=D_mean+j ∗2∗ p i /q_top ( j ) ;
106 % end
107 % D_mean=D_mean/ l en g t h ( q_top ) ;
108 % end
109 % for j =1: l e n g t h ( toppunkts_vektor )+1,
110 % f i g u r e ( j )
111 % paraTekst=[ t e k s t , ’ D_1 =’ , num2str (D_1) , ’ D_{mean} =’ ,
num2str (D_mean) ] ;
112 % t i t l e ( paraTekst )
113 % end
114 hold o f f
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Dette er hoved funktionen til at fitte efter ULV modellen
1
2 f unc t i on ud=getRadius_Fig_ULV( f i l , I_0 , A_ind , t ek s t )
3 w=what ;
4 s t i_yde r s t=w. path ;
5
6 d = load ( s t r c a t ( s t i_yders t , f i l ) ) ;
7 t a e l l e t a l=d (2 : 1025 ) ;
8 [ tael letal_minus_baggrund , a_ud]= fratraekBaggrund ( t a e l l e t a l ) ;
9
10 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
11 % ∗ KALIBRERINGS DATA
12 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
13 a = 7.9523 e−004;
14 b = −0.1740;
15 Q = 2.4020 e−006;
16 kanal =1:1024;
17 q_data=a∗kanal+b ;
18 %v i s t a r t e r ved beam s t a r t og s l u t t e r omkring kanal 600
19 kanal =1:1024;
20 x_data=kanal ;
21 s t a r t =350;
22 s l u t =450;
23 x_data=x_data ( s t a r t : s l u t ) ;
24 y_data=tael letal_minus_baggrund ;
25 %v i normerery_data
26 y_data=y_data ( s t a r t : s l u t ) ;
27 N=max( y_data ) ;
28 y_data=y_data . / (N) ;
29 N_I=mean ( y_data )
30
31 save ( s t r c a t ( s t i_yders t , ’ \data\ ’ , ’y_data_ULV . dat ’ ) , ’ y_data ’ , ’−
ASCII ’ ) ;
32 save ( s t r c a t ( s t i_yders t , ’ \data\ ’ , ’x_data_ULV . dat ’ ) , ’ x_data ’ , ’−
ASCII ’ ) ;
33
34 f i g u r e (1 )
35 hold on
36
37 %p l o t (1 :1024 , log10 ( tae l le ta l_15base_minus_baggrund /N) , ’ r+’)
38 p lo t ( q_data , l og10 ( tael letal_minus_baggrund /N) , ’ r+’ )
39 p lo t ( q_data ( s t a r t : s l u t ) , l og10 ( tael letal_minus_baggrund ( s t a r t :
s l u t ) /N) , ’b∗ ’ )
40 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
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41 % ∗ INITIAL GÆT OG FIT TIL ULV
42 %
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
43 sigma_h=4;
44 sigma_t=6;
45 para=[I_0 sigma_h sigma_t ] ;
46 save ( s t r c a t ( s t i_yders t , ’ \data\ ’ , ’ parametre . dat ’ ) , ’ para ’ , ’−
ASCII ’ ) ;
47 %A_matrix (5) denne s k a l der i k k e røres ved
48 %s t a r t gæ t t e t
49 A_matrix=A_ind ;
50 A=0.50;
51
52
53 z_0=A_matrix (1 ) ;
54
55 kanal =1:1024;
56 q_data=a∗kanal+b ;
57 n_x=1000;
58 n_q=1000;
59 dq=(1−0.01) /(n_q−1) ;
60 q=0.01: dq : 1 ;
61
62
63
64 F_formfaktor_start =(1 ./ (2 .∗ q ) ) . ∗ (A∗exp (−1/2.∗q .^2∗ sigma_h^2) .∗
cos ( z_0 .∗ q )−1/2∗exp (−1/2.∗q .^2∗ sigma_t^2) ) ;
65 I_unsmeared_init ia l=I_0 ∗( F_formfaktor_start .∗ conj (
F_formfaktor_start ) ) ;
66
67 %smearing_ULV
68 %func t i on I__model_smearing_q_mark=smearing_ULV(q ,A)
69 I_smeared_in i t ia l=smearing_ULV(q , A_ind) ;
70
71 %func t i on E=fitToULV_model (A_matrix ) %A=[A sigma_h sigma_t
z_0 I_0 ]
72 A_matrix=A_ind ;
73 A_matrix=fminsearch (@fitToULV_model , A_matrix ) ;
74 z_0=A_matrix (1 ) ;
75
76
77
78 F_formfaktor_start =(1 ./ (2 .∗ q ) ) . ∗ (A∗exp (−1/2.∗q .^2∗ sigma_h^2) .∗
cos ( z_0 .∗ q )−1/2∗exp (−1/2.∗q .^2∗ sigma_t^2) ) ;
79 I_unsmeared=I_0 ∗( F_formfaktor_start .∗ conj ( F_formfaktor_start ) )
;
80
81 %func t i on I_ud=smearing ( q , I_ind )
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82 I_smeared=smearing_ULV(q , A_matrix ) ;
83
84
85
86
87 hold on
88 paraTekst=[ tekst , ’ z_0 =’ , num2str ( z_0) ] ;
89 t i t l e ( paraTekst )
90 p lo t (q , l og10 ( I_smeared ) , ’ k− ’ )
91 p lo t (q , l og10 ( I_unsmeared ) , ’b− ’ )
92 hold o f f
93
94 f i g u r e (2 )
95
96 hold on
97 paraTekst=[ tekst , ’ z_0 =’ , num2str ( z_0) ] ;
98 t i t l e ( paraTekst )
99 kanal =350:450;
100 p lo t ( a∗kanal+b , l og10 ( tael letal_minus_baggrund (350 : 450 ) /N) , ’b+’
)
101 p lo t (q , l og10 ( I_smeared ) , ’ k− ’ )
102 p lo t (q , l og10 ( I_unsmeared ) , ’b− ’ )
103 ax i s ( [min ( a∗kanal+b) max( a∗kanal+b) −3 0 . 5 ] )
104 hold o f f
105 ud=z_0
fratraekBaggrund er et funktion der fítter baggrundspektret til datapunkterne
og fratrække denne baagrund. Dette vil sige ydataudenbaggrund(i) = ydata(i)− a ·
ybaggrundsspektrum(i), hvor a er den proportionalitetsfaktor der findes ved hjælp
af funktionen proponalitetsfit_lipid.m
1 %bruger p r o p o n a l i t e t s f i t _ l i p i d
2 f unc t i on [ tael letal_minus_baggrund , a_ud]= fratraekBaggrund (
t a e l l e t a l )
3 w=what ;
4 s t i_yde r s t=w. path ;
5 data_st i=s t r c a t ( s t i_yders t , ’ \data\ ’ ) ;
6 f i l= ’ M i l l i q . p00 ’ ;
7 d = load ( s t r c a t ( data_sti , f i l ) ) ;
8 t a e l l e t a l_m i l i q=d (2 : 1025 ) ;
9 %y_data_maal=load ( s t r c a t ( data_st i , ’ y_data_maal . dat ’ ) ) ;
10 %y_data_baggrund=load ( s t r c a t ( data_st i , ’ y_data_baggrund . dat
’ ) ) ;
11
12 save ( s t r c a t ( data_sti , ’ y_data_maal . dat ’ ) , ’ t a e l l e t a l ’ , ’−
ASCII ’ ) ;
13 save ( s t r c a t ( data_sti , ’ y_data_baggrund . dat ’ ) , ’
t a e l l e t a l_m i l i q ’ , ’−ASCII ’ ) ;
14
15 %E=p r o p o n a l i t e t s f i t _ l i p i d (A)
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16 %i n i t i a l punkterne f o r a l gor i tmen
17 a_0=1;
18 a=a_0 ;
19 a=fminsearch ( @propona l i t e t s f i t_ l i p i d , a ) ;
20 a_ud=a ;
21 tael letal_minus_baggrund=t a e l l e t a l ( : )−a∗ t a e l l e t a l_m i l i q ( : )
;
Koden til at finde baggrundsspektrummets propotionalitetsfaktor
1 %p r o p o n a l i t e t s f i t _ l i p i d
2 f unc t i on E=p r o p o n a l i t e t s f i t_ l i p i d ( a )
3 kanal_start =600;
4 kanal_s lut= 990 ;
5
6 %hent data
7 w=what ;
8 s t i_yde r s t=w. path ;
9 data_st i=s t r c a t ( s t i_yders t , ’ \data\ ’ ) ;
10 %s t r c a t ( s t i , ’ ydata . dat ’ )
11 y_data_maal=load ( s t r c a t ( data_sti , ’ y_data_maal . dat ’ ) ) ;
12 y_data_baggrund=load ( s t r c a t ( data_sti , ’ y_data_baggrund . dat ’ ) ) ;
13
14 E=sum ( ( y_data_maal (600 : 990 )−a∗y_data_baggrund (600 : 990 ) ) .^2 ) ;
udvaelg_toppunkter.m udvælger toppunkter ud fra en række kriterier
1 %DENNE FUNKTIONEN UDVÆLGER TOPPUNKTER UDFRA FØLGENDE
FORUDSÆTNINGER.
2 %TOPPUNKTER SKAL VÆRE VÆRE STØRRE END dN NABOPUNKTER OG SKAL
HAVE EN
3 %MINIMUMSSTØRRELSE ( toppunktets_minimumsvaerdie ) SAMTIDIGT.
4 f unc t i on peak_matrice=udvaelg_toppunkter ( t a e l l e t a l s_vek t o r ,
toppunktets_minimumsvaerdie ,dN)
5 dN=abs (dN) ;
6 laengde=l ength ( t a e l l e t a l s_v e k t o r ) ;
7 peak_matrice=zeros ( laengde , 1 ) ;
8
9 %FOR HVERT k UNDERSØGES DET OM DENNE KANAL ER STØRRE END DE dN
NÆRMESTE
10 %KANALER
11 f o r k=1: laengde ,
12 %DENNE PARAMETRE ER INDIKATORFUNKTION
13 ermindre=0;
14 %VI KAN IKKE BRUGE DE YDERSTE PUNKTER PGA. INDEKSERNE
BLIVER FOR STORE
15 %FORDI k−dN=>1 OG k+dN=>1024
16 i f ( k+dN)<=laengde && (k−dN)>=1,
17 %HVIS HELE LØKKEN GENNEMGÅES UDEN BREAK MEDFØRER DET
AT
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18 %t a e l l e t a l s _ v e k t o r ( k , 1 ) ER STØRRE END DETS dN
NABOPUNKTER TIL HVER
19 %SIDE
20 f o r j =1:dN,
21 %HVIS BLOT ET AF NABOPUNKTERNE ALTSÅ
t a e l l e t a l s_ v e k t o r ( k−j , 1 )
22 %ER STØRRE END DEN KANAL VI UNDERSØGER
t a e l l e t a l s_ v e k t o r ( k , 1 )
23 %SÅ TERMINERER VI LØKKEN OG GÅR VIDERER
24 h=ta e l l e t a l s_v e k t o r (k , 1 )−t a e l l e t a l s_v e k t o r (k−j , 1 ) ;
25 v=t a e l l e t a l s_v e k t o r (k , 1 )−t a e l l e t a l s_v e k t o r ( k+j , 1 ) ;
26 i f h<0 | | v<0
27 ermindre=1;
28 break ;
29 end
30 end
31 %VI TJEKKER OM LIGE OM t a e l l e t a l s_ v e k t o r ( k )>=
32 %toppunktets_minimumsvaerdie FORDI SÅ ER DET ET
TOPPUNKT UNDER
33 %VORES FORUDSÆTNINGERR
34 i f ermindre==0 && ta e l l e t a l s_v e k t o r (k , 1 )>=
toppunktets_minimumsvaerdie ,
35 peak_matrice ( k )=t a e l l e t a l s_v e k t o r ( k )+300;
36 end
37 end
38 end
fitToBragg_model.m er en funktion, der fitter en række udvalgte datapunkter
mod en smeared lorentz funktion I(kanal) = c11+c32(kanal−c2)2 ∧ I(c2) = c1
1 %denne func t i on f i t t e r t i l en smeared l o r e n t z kurve
2 f unc t i on E=fitToBragg_model (A) %A=[c1 c2 c3 ]
3
4 %hent data
5 w=what ;
6 s t i_yde r s t=w. path ;
7 data_st i=s t r c a t ( s t i_yders t , ’ \data\ ’ ) ;
8
9 x_data_sti=’ x_data_fit . dat ’ ;
10 x_data = load ( s t r c a t ( data_sti , x_data_sti ) ) ;
11
12
13 y_data_sti=’ y_data_fit . dat ’ ;
14 y_data = load ( s t r c a t ( data_sti , y_data_sti ) ) ;
15
16 a = 7.9523 e−004;
17 b = −0.1740;
18 Q = 2.4020 e−006;
19
20 q_data= a∗x_data+b ;
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21
22 % n_q=1000;
23 % dq=1/(n−q−1) ;
24 % q=0:dq : 1 ;
25
26 %I_unsmeared=(A(1) ∗(1+(A(3) ) ^2.∗( q_data ( : )−A(2) ) .^2) .^(−1) ) ;
27
28 %x \approx [−1 ,1] [Å^−1]? enhed u l f ?
29 n_x=1000;
30 dx=2/(n_x−1) ;
31 x=−1:dx : 1 ;
32
33 %Ul f parametre
34 sigma_P=0.12;%[Å^−1]
35 q_0=0.03;%[Å^−1]
36 P_x=1/(2∗ pi ∗sigma_P^2)∗exp(−(x−q_0) .^2/(2∗ sigma_P^2) ) ;
37
38 n_x=1000;
39 n_q=l ength ( q_data ) ;
40 I_model_smearing_q_mark=zeros (n_q , 1 ) ;
41
42 f o r k=1:n_q ,
43
44
45 q_mark=(q_data (k )^2+x .^2 ) . ^ 0 . 5 ;
46 I_p_q_mark=(A(1) ∗(1+(A(3) ) ^2 .∗ ( q_mark ( : )−A(2) ) .^2 ) .^(−1) ) ;
47
48 %nummerisk i n t e g r a t i o n
49 %F( b )−F(a )=\lim_{n −> \ i n f t y } abs ( b−a ) /(n−1) \sum_{ j=1}^{n
} f ( x_j )
50 %a=−1
51 %b=1
52 %x_j (1)=−1
53 %x_j=abs ( b−a ) /(n−1)x_j (1)
54
55 int_I_p_q_mark_n_x=zeros (n_x , 1 ) ;
56 int_I_p_q_mark_n_x (1 , 1 )=dx∗(I_p_q_mark(1 ) ∗P_x(1) ) ;
57
58 f o r j =2:n_x ,
59 int_I_p_q_mark_n_x( j , 1 )=dx∗(I_p_q_mark( j ) ∗P_x( j ) )+
int_I_p_q_mark_n_x( j −1 ,1) ;
60 end
61 I_model_smearing_q_mark (k , 1 )=int_I_p_q_mark_n_x(n_x , 1 ) ;
62
63 end
64
65
66 E=sum ( ( I_model_smearing_q_mark ( : )−y_data ( : ) ) . ^2 ) ;
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smearing_bragg.m er en hjælpe funktion der kan smeare en lorentz kurve
1
2 f unc t i on I_model_smearing_q_mark=smearing_bragg (q ,A)
3
4 %x \approx [−1 ,1] [Å^−1]? enhed u l f ?
5 n_x=1000;
6 dx=2/(n_x−1) ;
7 x=−1:dx : 1 ;
8
9 %Ul f parametre
10 sigma_P=0.12;%[Å^−1]
11 q_0=0.03;%[Å^−1]
12 P_x=1/(2∗ pi ∗sigma_P^2)∗exp(−(x−q_0) .^2/(2∗ sigma_P^2) ) ;
13
14 n_x=1000;
15 n_q=l ength ( q ) ;
16 I_model_smearing_q_mark=zeros (n_q , 1 ) ;
17
18 f o r k=1:n_q ,
19
20
21 q_mark=(q (k )^2+x .^2 ) . ^ 0 . 5 ;
22 I_p_q_mark=(A(1) ∗(1+(A(3) ) ^2 .∗ ( q_mark ( : )−A(2) ) .^2 ) .^(−1) ) ;
23
24 %nummerisk i n t e g r a t i o n
25 %F( b )−F(a )=\lim_{n −> \ i n f t y } abs ( b−a ) /(n−1) \sum_{ j=1}^{n
} f ( x_j )
26 %a=−1
27 %b=1
28 %x_j (1)=−1
29 %x_j=abs ( b−a ) /(n−1)x_j (1)
30
31 int_I_p_q_mark_n_x=zeros (n_x , 1 ) ;
32 int_I_p_q_mark_n_x (1 , 1 )=dx∗(I_p_q_mark(1 ) ∗P_x(1) ) ;
33
34 f o r j =2:n_x ,
35 int_I_p_q_mark_n_x( j , 1 )=dx∗(I_p_q_mark( j ) ∗P_x( j ) )+
int_I_p_q_mark_n_x( j −1 ,1) ;
36 end
37 I_model_smearing_q_mark (k , 1 )=int_I_p_q_mark_n_x(n_x , 1 ) ;
38
39 end
A Komplekse tal
De komplekse tal C = {z = a + i · b ∈ R × R|a, b ∈ R ∧ i · i ≡ −1} er
en udvidelse af de reelle tal. Det kan vises at mængden C sammen med
regneoperationerne + og · udgør et legeme. Regneregler
z = a+ i · b
w = c+ i · d
z + w = (a+ c) + i · (b+ d) ∈ C
z · w = (ac− bd) + i · (ad+ bc) ∈ C
z∗ = a− i · b
z = z∗∗
z · z∗ = a2 + b2 = |z|2
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B δ-funktionen
Deltafunktionen er ikke en funktion men en distribution. Men den eksiste-
rer som objekt for fysikerer. δ-funktionen kan defineres, som grænseværdien
af funktionen:
fn(x) =
n Hvis
−1
n
≤ x ≤ 1
n
0 Hvis |x| > 1
n
δ(x) ≡ lim
n→∞ fn(x) =
∞ Hvis x = 00 Hvis x 6= 0
δ(x− x0) =
∞ Hvis x = x00 Hvis x 6= x0
δ-funktionen har en række meget effektive egenskaber der gør den anven-
delig for fysikerer. Her nævnes følgende:
H(x) ≡
1 Hvis x ≥ 00 Hvis x < 0
δ(x) = dH
dx∫ ∞
−∞
g(x)δ(x− x0)dx = g(x0)
Derved fungerere deltafunktionen som en udvalgsfunktion når den integre-
res over et område.
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